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Öz: Bu çalışma, farklı boyutlarda CuTi (B11) kristal nanotellerinin [001] yönündeki esneklik-

kırılma mekanizmasını ve deformasyonunu gözlemek için ayrıntılı bir analiz sunmaktadır. Germe 

oranı ve boyut gibi değişkenlerin nanotelin mekanik özellikleri üzerine etkileri etkileşmelerin 

gömülü atom potansiyeli ile tanımlandığı moleküler dinamik benzetimleri ile incelenmiştir. 

Uygulanan dış değişkenlerin CuTi nanotellerinin elastik ve plastik deformasyonları üzerindeki 

etkileri iki temel başlık altında özetlenmiştir. Nanotelin elastik tepkisinin yüksek germe oranı ve 

küçük boyut ile arttığı gözlenmiştir. Germe oranı etkisi ile Elastisite Modülünün karakterizasyonu 

arasında belirli bir bağlantı gözlenmezken, nanotel boyutunun istenen dayanıklılık mekanizmasını 

belirlemede daha etkin role sahip olduğu görülmüştür. Diğer yandan, düşük germe oranı ve küçük 

boyutun CuTi nanotellerin kırılma dayanımını ve esnekliğini azalttığı izlenmiştir. 

 

 

Strain Rate and Size Dependent Mechanical Behavior of CuTi Nanowires 
 

 

Keywords 

CuTi 

Nanowires, 

Molecular 

Dynamics 

Simulations,  

Size Effect, 

Tensile 

Deformation, 

Elasticity 

Modulus 

 

Abstract: This study is a comprehensive analysis to observe the elasticity-fracture mechanism 

and the deformation in the direction of [001] of different size of CuTi (B11) nanowires. The 

strain rate and size related effects on the mechanical properties of nanowires are investigated the 

molecular dynamic simulation in which all interactions were defined by the embedded atom 

potentials. The effects of these external variables on elastic and plastic deformations of CuTi 

nanowires are summarized in two schemes. It is observed that the elastic response of nanowire 

increases with higher strain rate and smaller size. While no specific relation was observed 

between the effect of strain rate and the characterization of the Elasticity Modulus, the size of 

nanowire has more effective role in the engineering of the strength mechanism. On the other hand, 

the lower strain rate and smaller size reduce the fracture and ductility of CuTi nanowires.  

 

1. GİRİŞ 

 

Yeni elektromekanik cihazların tasarımı, sistemin 

deformasyon mekanizmasının ve ilgili mekanik 

özelliklerinin iyi anlaşılabilmesinden geçmektedir. Bu 

cihazların ölçeği mikro ve nanometre boyutlarına 

düştüğünde, nanotellerin bulk (hacimsel) sistemlere 

kıyasla eşsiz mekanik ve geçiş özelliklerine sahip 

olmaları mühendislerin ve bilim insanlarının büyük 

ilgisini çekmiş ve doğal olarak nanoteller malzeme 

fiziğinin ilgi çekici alanlarından biri olmuştur [1]. 

Nanoteller nano-elektronik, nano-optoelektronik ve 

nano-mekaniğin potansiyel uygulamalarında güçlü ve 

kararlı olmaları [2,3] ile termal [4], mekanik [5], 

elektronik [6] ve optik özellikleri [7] nedeniyle yaygın 

olarak kullanılmaktadır. Son zamanlarda rapor edilen 

çalışmalar nanotellerin test edilmesi sırasında gözlenen 

süperelastisite, süperplastisite, geri kazanılabilir 

plastisite, esneklik dışı ve ultra yüksek mukavemet gibi 

eşsiz özelliklerin geleneksel bulk materyallerde 

gözlemlenmediğini göstermiştir [8]. Bu sonuçlar, her ne 

kadar yoğun çalışma icra edilmiş olsa da, karmaşık 

yüzey morfolojisi ve küçük boyuta sahip nanotellerde 

uygulanan deneysel yöntemlerin bu malzemeler 

hakkında sunduğu bilgilerin sınırlılığı nedenleriyle dış 

değişkenler altındaki deformasyon mekanizmasının 

detaylı incelenmesinin gerekliliğini ortaya koyar [9]. 

www.dergipark.gov.tr/tdfd 
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Germe oranı ve boyut gibi farklı dış koşullar altında 

germe koşullarının kontrol edilmesine izin veren MD 

benzetimleri, nanotellerin atomik ölçekteki mekanik 

deformasyonunun incelenmesi konusunda büyük 

avantajlara sahiptir. Liang ve ark. [10] gömülü atom 

metod (GAM) potansiyeli ile MD benzetimi kullanarak 

Cu nanotellerin [001], [110] ve [111] kristalografik 

yönleri boyunca esnekliğini incelemişler ve ilginç 

sonuçlar elde etmişlerdir. Bir başka çalışmada Cu 

nanotellerinin çekme davranışı üzerindeki gerilme 

oranının etkisi MD benzetim ile incelenmiş ve akma 

geriliminin, düşük germe oranlarından etkilenmediği, 

orta germe oranlarında arttığı ve çok daha yüksek germe 

oranlarında azaldığı izlenmiştir [11]. Chang ve ark. [12] 

3 nm ile 20 nm arasında değişen boyuta sahip Ti 

nanotellerinin [0001] yönünde ve yüksek germe oranı 

altında boyuta bağlı deformasyon mekanizmasını 

araştırmışlar ve yüksek germe oranı altında deformasyon 

ikizlenmesi ve plastik bölgede hcp’den fcc’ye faz 

dönüşümü gerçekleştiğini gözlemlemişlerdir. Ti 

nanotellerinin germe deformasyonu üzerinde germe 

oranı etkisini MD ile araştıran çalışmada 0.01 ps
-1

’nin 

üzerindeki germe oranlarında nanotelin süperplastik 

davranışına neden olan düzensiz bir yapıya (amorf) geçiş 

yaptığı gözlemlenmiştir [13]. Ajori ve ark. [14] 

raporladıkları MD çalışmasında, metalik cam 

nanokompozitlerin burulma davranışının Cu nanotel ve 

C nanotüp katkılamasıyla karakterize edilebildiğini 

göstermişlerdir. Hem Cu hem de Ti nanotellerinde 

gözlenen bu birbirinden ilginç sonuçlar her iki elementin 

karıştırılması ile ortaya çıkan CuTi alaşımlarına ve 

nanotellerine olan ilgiyi de artırmıştır. Önceki yıllarda 

CuTi alaşımlarının hem temel metalürjisi hem de pratik 

uygulamaları üzerine ilginç sonuçlar sunan birçok 

araştırma gerçekleştirilmiştir [15–18]. Tetragonal CuTi 

intermetalik bileşenlerinin ilk prensip hesaplamaları ile 

yapısal, elastik ve termodinamik özelliklerinin 

incelendiği çalışmada örgü sabiti, elastik sabiti, bulk, 

kayma ve young modülü gibi özellikleri deneysel datalar 

ile tutarlı şekilde elde edilmiştir [19]. Chen ve ark. [20], 

CuTi intermetaliklerinin yapısal özelliklerini, faz 

kararlılıklarını, anizotropik elastik özelliklerini ve 

elektronik yapılarını yoğunluk fonksiyonel teorisine 

dayanan ilk prensip yaklaşımını kullanarak sistematik 

olarak araştırmışlardır. Vauth ve Mayr [21] MD 

benzetimleri kullanarak cam geçiş sıcaklığının altındaki 

metalik cam ince filmlerde atomik dinamikler üzerine 

araştırmalar gerçekleştirmişlerdir. Dalgic ve Celtek [22] 

CuTi kristalinin erime sürecini ve sıvı CuTi alaşımının 

soğutma sürecindeki cam oluşum, kristalizasyon ve 

atomik yapısının gelişimini sıkı bağlı (Tigh-Binding) çok 

cisim potansiyeli kullanarak MD benzetimleri ile 

incelemişlerdir. Son zamanlarda ise, Rogachev ve ark. 

[23] CuTi metalik camındaki devitrifikasyon ve 

kristalleşme süreçlerini atomik benzetim yöntemlerini 

kullanarak araştırmışlardır. Semboshi ve Takasugi [18] 

hidrojen atmosferinde yaşlandırılarak yüksek 

mukavemetli ve yüksek iletkenliğe sahip CuTi alaşımlı 

bir tel modeli sunmuşlardır. Dahası, sensör uygulamaları 

için nano mimarili TixCuy ince filmlerin piezo dirençli 

yanıtı [24], katmanlı Ti / Cu / Ti kaplı malzemelerin 

mekanik tepkisi ve kırılmasında intermetalik bileşenlerin 

gelişimi [25] ve hızlı katılaşma sırasında sıvı metalik 

Ti62Cu38 alaşımının yapı oluşumu üzerindeki yüksek 

basıncın etkileri ile ilgili çalışmalar gerçekleştirilmiştir 

[26]. Yukarıda bahsedilen çalışmaların ekseni CuTi 

sistemlerinin atomik yapısı, cam oluşumu ve 

kristalizasyon süreçleri üzerine yoğunlaşmışken mevcut 

bilgi ve literatür araştırmalarımız CuTi nanotellerinin 

germe altında mekanik özellikleri üzerine herhangi bir 

araştırmanın yapılmadığı yönündedir. Çalışmamızda, 

literatürde gözlediğimiz bu eksiklikten yola çıkarak 

CuTi nanotellerinin deformasyon mekanizmasını iyi 

anlayabilmek için, nanotellerin mekanik özelliklerinin 

germe oranı ve boyuta bağlı değişimi GAM potansiyeli 

ile birlikte MD benzetim yöntemi kullanılarak ayrıntılı 

bir şekilde inceledik. CuTi nanotelinin tek eksenli 

germe deformasyonları, on farklı boyutta (1,2 nm, 2,2 

nm, 3,4 nm, 4,3 nm, 5,2 nm, 6,2 nm, 7,7 nm, 9,3 nm, 

10,8 nm ve 12,4 nm) ve beş farklı germe oranı altında 

(3x10
-3

 ps
-1

, 2x10
-3

 ps
-1

, 1x10
-3

 ps
-1

, 5x10
-4

 ps
-1

ve 1x10
-4

 

ps
-1

) gerçekleştirilmiştir. Tüm sistemlerde akma ve 

kırılma meydana getirebilmek için % 100 germe 

uygulanmıştır. Elde edilen sonuçlar, yüzey geriliminin 

nanotellerin mekanik özelliklerindeki radikal 

değişiklikten sorumlu olduğunu ve yüzey etkisinin 1,2 

nm boyutlu nanotelde en etkili olmak üzere 4,3 nm'den 

küçük boyutlu nanoteller için daha belirgin hale 

geldiğini ortaya koymaktadır. Bu çalışma, boyutun 

CuTi nanotellerinin istenen mekanik özelliklerinin 

mühendislik uygulamasında germe oranından daha etkili 

olduğunu göstermiştir.  

 

2. MATERYAL VE METOT 

 

CuTi nanotellerin mekanik özellikleri üzerine boyut ve 

germe oranı gibi iki dış değişkenin etkilerini araştırmak 

için Large-Scale Atomic-molecular Massively Parallel 

(LAMMPS) [27] açık kaynak kodu kullanılmıştır. Bütün 

benzetimlerde Cu-Cu, Cu-Ti ve Ti-Ti atom çiftleri 

arasındaki etkileşmeleri tanımlamak için daha önce 

metalik sistemlerin kırılma, kusur ve tane sınırları gibi 

özelliklerini açıklamakta [23,28–30] başarılı sonuçlar 

verdiği rapor edilen Zhou ve ark. [31] tarafından 

geliştirilen GAM potansiyeli kullanılmıştır. GAM 

potansiyelinin genel formu eşitlik 1. şeklinde ifade 

edilebilir: 

 

𝐸 =
1

2
∑ 𝜙𝑖𝑗(𝑟𝑖𝑗) +∑𝐹𝑖(𝜌𝑖)

𝑖𝑖,𝑗,𝑖≠𝑗

 (1) 

 

burada  𝜙𝑖𝑗  ve 𝑟𝑖𝑗  sırasıyla i ve j atomları arasındaki 

çiftler potansiyeli ve uzaklığı temsil eder. 𝐹𝑖 , elektron 

yoğunluğu 𝜌𝑖  ‘nin 

 

𝜌𝑖 = ∑ 𝑓𝑗(𝑟𝑖𝑗)

𝑖,𝑗,𝑖≠𝑗

 (2) 

 

eşitlik 2. ile verildiği yerel bölgeye i atomun gömülmesi 

ile ilişkili gömme enerjisidir. İkili sistemler için model 

saf elementlerin elektron yoğunluğunun 

(  𝜌𝐶𝑢(𝑟) ,  𝜌𝑇𝑖(𝑟)) , gömme enerjisinin 

( 𝐹𝐶𝑢(𝜌𝑖) ,  𝐹𝑇𝑖(𝜌𝑖)) ve kendi türü içindeki etkileşme 

potansiyelinin ( 𝜙𝐶𝑢,𝐶𝑢(𝑟), 𝜙𝑇𝑖,𝑇𝑖(𝑟) )  ifadesi ile ikili 
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etkileşme potansiyelinin tanımını ( 𝜙𝐶𝑢,𝑇𝑖(𝑟) ) temsil 

eden yedi fonksiyon içerir. Aynı tipteki atomlar 

arasındaki çiftler potansiyelinin fonksiyonel formu 

eşitlik 3. şeklinde verilebilir; 

 

𝜙(𝑟) =
𝐴 𝑒𝑥𝑝 {−𝛼 (

𝑟

𝑟𝑒
− 1)}

1 + (
𝑟

𝑟𝑒
− 𝜅)

20

−
𝐵 𝑒𝑥𝑝 {−𝛽 (

𝑟

𝑟𝑒
− 1)}

1 + (
𝑟

𝑟𝑒
− 𝜆)

20    

(3) 

 

burada A, B, α ve β dört farklı ayarlanabilir 

parametrelerdir. re en yakın komşu arasındaki denge 

mesafesidir. κ ve λ ise kesme parametreleridir [37]. 

Eşitlik 4.’de verilen elektron yoğunluğu fonksiyonu 

eşitlik 3.’de verilen çiftler potansiyelin ikinci kısmına 

çok benzerdir ve tek fark B parametresi yerine fe 

kullanılmıştır: 

 

𝜌(𝑟) =
𝑓𝑒  𝑒𝑥𝑝 {−𝛽 (

𝑟

𝑟𝑒
− 1)}

1 + (
𝑟

𝑟𝑒
− 𝜆)

20  (4) 

 

Cu ve Ti türleri arasındaki çiftler potansiyel formu eşitlik 

5. 

𝜙𝐶𝑢,𝑇𝑖(𝑟) =
1

2
[
𝜌𝐶𝑢
𝜌𝑇𝑖

𝜙𝐶𝑢,𝐶𝑢(𝑟) +
𝜌𝑇𝑖
𝜌𝐶𝑢

𝜙𝑇𝑖,𝑇𝑖(𝑟)] (5) 

şeklinde verilir. Gömülü enerji fonksiyonu üç farklı 

elektron yoğunluğu aralığında fit edilerek 

 
𝐹(𝜌)

=

{
 
 
 

 
 
 ∑𝐹𝑛𝑖 (

𝜌

𝜌𝑛
− 1)

𝑖

,         𝜌 < 𝜌𝑛 ,         𝜌𝑛 = 0.85𝜌𝑒,    

3

𝑖=0

 

∑𝐹𝑖 (
𝜌

𝜌𝑒
− 1)

𝑖

,          𝜌𝑛 ≤ 𝜌 < 𝜌0,    𝜌0 = 1.15𝜌𝑒,

3

𝑖=0

 

𝐹𝑒 [1 − 𝑙𝑛 (
𝜌

𝜌𝑠
)
𝜂

] (
𝜌

𝜌𝑠
)
𝜂

,      𝜌0 ≤ 𝜌                                  

 (6) 

 

eşitlik 6. şeklinde parçalı fonksiyonla ifade edilir. Saf Cu 

ve Ti için GAM potansiyel parametreleri [31] Tablo 1’de 

verilmektedir. Potansiyel formu ve parametrizasyon 

yöntemi ile ilgili daha ayrıntılı bilgi için [28,30–32] 

kaynaklarına bakınız.  

 

CuTi nanotelin atomik ideal B11 kristal yapısı (P4/nmm 

uzay grubu) kullanılarak oluşturulmuştur. Model, 

sistemdeki atomların etkileşme durumlarına göre iki ayrı 

kısımdan oluşmaktadır. Nanotelin orta kısmındaki Cu 

(kırmızı) ve Ti atomları (mavi), stresin enine 

bileşenlerini (σxx ve σyy) sıfıra yakın tutmak ve nanotelin 

serbestçe küçülmesini veya genişlemesini sağlamak için 

atomlar arası kuvvet altında serbestçe etkileşime 

girebilirken, nanotelin tüm uzunluğunun %20’sine 

karşılık gelen her iki uçtaki kısımlardaki Cu ve Ti 

atomları (yeşil) düzenli örgü noktalarına sabitlenmiş ve 

birbirleri ile etkileşimine izin verilmemiştir. Periyodik 

sınır koşulları germe ile eş eksenli olacak şekilde [001] 

doğrultusunda uygulanmıştır. Benzetim hücresinin boyu 

177,57 Å (30co) seçilmiştir. 
Tablo 1. Saf Cu ve Ti için GAM potansiyel parametreleri. 

 

 
Şekil 1. 2,2 nm CuTi nanotel için atomistik modelin a) yandan ve b) 

üstten görünüşü. Kırmızı ve mavi atomlar sırasıyla hareketli Cu ve Ti 
atomlarını, yeşil atomlar ise sabit Cu ve Ti atomlarını temsil 

etmektedir. d enine kesit uzunluğudur. 

 

Boyutları 4aox4aox30co (1920 atom), 7aox7aox30co (5880 

atom), 11aox11aox30co (14520 atom), 14aox14aox30co 

(23520 atom), 17aox17aox30co (34680 atom), 

20aox20aox30co (48000 atom), 25aox25aox30co (75000 

atom), 30aox30ao x30co (108000 atom), 35aox35ao x30co 

(147000 atom) ve 40aox40ao x30co (192000 atom) ve 

enine kesitleri sırasıyla 1,2 nm, 2,2 nm, 3,4 nm, 4,3 nm, 

5,2 nm, 6,2 nm, 7,7 nm, 9,3 nm, 10,8 nm ve 12,4 nm 

olan aynı boyda on model oluşturulmuştur. Her bir 

nanotele, 3x10
-3

 ps
-1

 (33x10
4
 MD adım), 2x10

-3
 ps

-1
 

(50x10
4
 MD adım), 1x10

-3
 ps

-1
 (10x10

5
 MD adım), 5x10

-

4
 ps

-1 
(20x10

5
 MD adım)

 
ve 1x10

-4
 ps

-1
 (10x10

6
 MD 

adım) şeklinde beş farklı germe oranı ile tek eksenli 

germe uygulanmıştır. Malzemede indüklenecek şok ve 

dengesizliği gidermek için yüklemeden önce enerji 

minimizasyonu yapıldıktan sonra elde edilen kararlı 

sistem sabit atom sayısı, hacim ve enerji (NVE) 

topluluğu kullanılarak 1 fs zaman aralıklı 50000 MD 

adımında gevşetme sürecine tabi tutulmuştur. Gevşetilen 

nanotellere sabit atom sayısı, hacim ve sıcaklık (NVT) 

topluluğuna uygun olarak %100 deformasyon elde 

edilene kadar tek eksen boyunca germe uygulanmıştır. 

Newton'un hareket denklemlerini çözmek için Velocity-

Verlet algoritması, basınç ve sıcaklığı kontrol etmek için 

Metal re (Å) fe ρe ρs α 

Cu 

 

Ti 

2,556162 

2,933872 

β 

1,554485 

1,863200 

A (eV) 

21,175871 

25,565138 

B (eV) 

21,175395 

25,565138 

κ 

8,127620 

8,775431 

λ 

4,334731 

4,680230 

Fn0 (eV) 

0,396620 

0,373601 

Fn1 (eV) 

0,548085 

0,570968 

Fn2 (eV) 

0,308782 

0,500000 

Fn3 (eV) 

0,756615 

1,000000 

F0 (eV) 

-2,170269 

-3,203773 

F1 (eV) 

-0,263788 

-0,198262 

F2 (eV) 

1,088878 

0,683779 

F3 (eV) 

-0,817603 

-2,321732 

η 

-2,190000 

-3,220000 

Fe (eV) 

0 

0 

0,561830 

0,608587 

-2,100595 

-0,750710 

0,310490 

0,558572 

-2,186568 

-3,219176 
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Nosé-Hoover barostat ve termostat kullanılmıştır [33]. 

Sistemin gerilim tensörü, virial stres kullanılarak 

hesaplanmıştır [34]. Yüzey etkilerini gözlemek adına 

aynı germe işlemi ideal B11 kristal yapısında 

10aox10aox10co (4000 atom) boyutundaki bulk CuTi 

sistemine de uygulanmıştır. Nanotelden farklı olarak 

bulk sistem germe aşamasında izotermal-izobarik (NPT) 

topluluk sınırları içinde ele alınmıştır. 

 

3. BULGULAR  

 

MD benzetim yöntemlerinin güvenilir sonuçlar 

verebilmesinin ilk ve en önemli koşulu sistemdeki 

atomik etkileşmeleri en doğru ve hızlı bir şekilde 

tanımlayan transfer edilebilir bir atomlar arası çiftler 

potansiyelden geçer. Diğer bir değişle, seçilen 

potansiyelin sistemin temel fiziksel ve mekanik (elastik 

sabitler, poisson oranı, sıkışma ve kayma modülü gibi) 

özelliklerini doğru ve güvenilir bir şekilde açıklaması 

beklenir. CuTi alaşımının en kararlı kristal yapısı olan 

B11 yapısı için hesaplanan bazı fiziksel ve mekanik 

özellikler daha önce rapor edilen deneysel ve diğer teorik 

yöntemlerle elde edilen değerlerle karşılaştırmalı olarak 

Tablo 2’de verilmiştir. Elde edilen sonuçların literatürde 

aynı sistem için rapor edilen deneysel ve diğer teorik 

sonuçlara oldukça yakın olması Cu ve Ti atomları 

arasındaki etkileşmeleri tanımlamak için seçilen GAM 

potansiyelinin düşük sıcaklıklarda katı sistemin fiziksel 

ve mekanik özelliklerini doğru ve güvenilir bir şekilde 

açıklayabildiğini göstermektedir. 

 
Tablo 2. CuTi (B11) kristal yapısı için GAM potansiyeli kullanılarak 
hesaplanan bazı fiziksel ve mekanik özellikler. 

 Bu Çalışma Diğer Çalışmalar 

a(Å) 3,1485 3,1070a, 3,1080b 

c(Å) 5,9981 5,9190a, 5,8870b 

E(eV/atom) -4,3903 -4,2800c 

Elastik Sabitler   

C11 (GPa) 109,2620 177,5600d 

C12 (GPa) 103,7947 102,6600 d 

C13 (GPa) 97,2685 103,1500 d 

C33 (GPa) 130,9425 185,6500 d 

C44 (GPa) 44,6372 66,2000 d 

C66 (GPa) 81,1075 80,9500 d 

Sıkışma Modülü (GPa) 105,1264 128,7100d 

Kayma Modülü (GPa) 56,7959 44,5900 d 

Poisson Oranı 0,4605 0,3400 d 
a[35], b[36], c[37], d[20] 

 

Germe boyunca elde edilen gerilim-gerinim eğrileri 

çalışılan malzemenin temel mekanik özellikleri hakkında 

faydalı bilgiler sunar. 0,1 K’de 1x10
-3

 ps
-1

 germe oranı 

uygulanan bulk sistem için tek eksenli germe 

deformasyonunun değişimi Şekil 2(a)’da gösterilmiştir. 

Germe sürecinin ilk aşamalarında deformasyonun elastik 

özelliğe sahip olduğu gözlenmiştir. Gerilim-gerinim 

eğrisinde gerilimin ~1,70 GPa değerine kadar arttığı 

bölge %7,60’a denk gelen ilk yükleme bölgesi olup, bu 

aşamada deformasyonun elastik özelliğe sahip olduğunu 

gösterir. Germenin artmasıyla birlikte elastik bölgenin 

sınırı ile sistemin kırılma noktası arasındaki bölgede 

(1,7062 – 5,9865 GPa) plastik deformasyon başlamakta 

ve gerilim-gerinim eğrisi eğim değiştirerek lineer artışını 

%34,58 gerinim değerine kadar devam ettirmektedir. 

Plastik bölgede dislokasyonların oluşması ile birlikte 

gerilim-gerinim eğrisinde 5,9865 GPa gerilim ve 0,3458 

gerinim değerlerine karşılık gelen noktada ani ve bir o 

kadar da keskin bir düşüş gözlenmiştir. Artan gerinimle, 

gerilim-gerinim eğrisi zikzaklar şeklinde azalan- artan 

bir döngüye girmektedir. Sistemin elastik şekil 

değiştirmesinin bir ölçüsü olan Elastisite Modülü, bütün 

sistemler için elde edilen gerilim-gerinim eğrilerinin 

lineer artış gösterdiği bölgenin eğiminden yararlanılarak 

grafik metodu ile belirlenmiştir. Germe altında 0,1 K’de 

ve 1x10
-3

 ps
-1

 germe oranı için Bulk sistemin gerilim-

gerinim eğrisine uygulanan fit prosedürü Şekil 2(b)’de 

gösterilmiştir. Bu prosedürde lineer davranış sergileyen 

gerilim-gerinim eğrisinin tamamını almak yerine hem 

bulk hem de nanoteller için elastik davranışı garanti 

altına alabilmek adına yalnızca % 2’lik gerinim göz 

önüne alınmıştır. 

 

Tablo 3’te bulk sistem için 0,1 K’de farklı germe 

oranları için elde edilen Elastisite Modülü değerleri 

listelenmiştir. Farklı germe oranları altında hesaplanan 

Elastisite Modülleri aynı aralıkta salınım yapmaktadır. 

Buna göre CuTi için Elastisite Modülü uygulanan 

germe oranından bağımsız olduğu gözlenmiştir. 

 

 
 

 
Şekil 2. Bulk CuTi sistemi için 0,1 K’de ve 1x10-3 ps-1 germe oranı 

altında a) %100 ve b) %2 ‘lik uzama için gerilim-gerinim eğrisi.  
 

Tablo 3. Bulk CuTi için 0,1 K’de farklı germe oranları altında 

hesaplanan Elastisite Modül değerleri. 

Germe Oranı 

Elastisite Modülü 

(GPa) 

3x10-3 39,8245 

2x10-3 40,0097 
1x10-3 38,7110 

5x10-4 39,1199 

1x10-4 40,5859 
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Potansiyel enerji (PE) değişiminden yararlanarak 

malzemelerin elastik, plastik ve kırılma davranışları gibi 

mekanik özellikleri hakkında derinlemesine bilgi elde 

edinilebilir. PE ve sistemin gerilimi arasındaki ilişkiyi 

daha iyi anlayabilmek için, Şekil 3(a)'da 2,2 nm boyutlu 

nanotel için 0,1 K ve 1x10
-4

 ps
-1

 germe oranı altındaki 

gerilim-gerinim eğrisi ile atom başına PE-gerinim eğrisi 

bir arada verilmiştir. Tekrardan kaçınmak için diğer 

nanotellerin sonuçları bu grafikte verilmemiştir. Daha 

basit ve ayrıntılı bir tartışma yapabilmek için gerilim-

gerinim eğrisinin davranışı göz önüne alınarak şekil, 

elastik bölge, plastik bölge, plastik bölgenin boyun ve 

kırılma kısmı olmak üzere dört kısıma ayrılmıştır. %5 

gerinim değerine kadar tam elastik deformasyonun 

gerçekleştiği I. bölgede, gerilim ve atom başına PE 

sırasıyla 2,596 GPa ve -4,097 eV/atom değerlerine kadar 

lineer olarak artmaktadır. Elastik deformasyonun 

sınırındaki gerilim ve gerinim sırasıyla akma gerilimi ve 

akma gerinimi olarak adlandırılır. Daha yüksek PE ‘ye 

sahip atomların malzemenin yüzey bölgesine 

yerleşmesiyle oluşan deformasyonun neticesinde akma 

gerçekleşir [38]. Elastik bölgede atomlar arası bağlar 

gerinim ile birlikte homojen olarak uzar, uygulanan 

kuvvet veya yük kaldırıldığında atomlar arası bağlar 

kısalır ve sistem ilk haline geri döner. II. bölgede PE-

gerinim eğrisi farklı bir eğim ile lineer artışa devam 

ederken gerilim-gerinim eğrisi önce hafif bir azalma-

artma davranışından sonra daha farklı bir eğimle 4,572 

GPa değerine kadar artmaya devam eder. Malzeme 

içerisindeki düzlemler (tabakalar), uygulanan 

yüklemenin neticesinde atomlar arası bağların 

uzamasıyla birlikte kaymaya (dislokasyon) başlar. Yük 

kaldırılsa dahi, düzlemler halen kaymaya devam eder ve 

sistem artık kalıcı bir deformasyona uğramış olur yani 

deformasyon davranışı plastiktir. Bundan sonra hem 

gerilim-gerinim hem de PE-gerinim eğrisi % 26,5 

gerinime denk gelen noktada ani ve keskin bir düşüş 

gösterir. Bu davranış, plastik deformasyon bölgesinde 

dislokasyonların artması ve bunun neticesinde nanotelin 

kesit alanının küçülerek nanotelde “boyun” oluşması 

anlamını taşımaktadır. Eğrinin zirve noktasına karşılık 

gelen gerilim ve gerinim sırasıyla maksimum gerilim ve 

boyun gerinimi olarak adlandırılır. III. bölgede gerilim 

ve PE, % 29 gerinime kadar azalmaktadır ki bu da 2,2 

nm boyutundaki nanotelin kırılması anlamına gelir ve bu 

gerinim değeri kırılma gerinimi olarak adlandırılır. 

Plastik deformasyonun sınırı olan IV. bölgede gerilim 

değeri sıfır civarında salınırken PE limit değerine 

ulaşmak için artışını sürdürmektedir. Bu nanotelin 

elastik geri kazanımını göstermek için PE ve sistemin 

hacminin benzetim süresine bağlı değişimi Şekil 3(b)'de 

bir arada verilmiştir. Şekildeki kesikli düşey çizgi elastik 

bölgenin sınırını gösterir (0,05 gerinim, 500 ps 'ye 

karşılık gelir). Elastik bölge sınırında germe kaldırılarak 

sistemin NPT topluluğu içinde minimum enerji 

durumuna ulaşmasına izin verildiğinde, PE (~-4,11 

eV/atom) ve hacim (~52,09 Å
3
/birim hücre) başlangıç 

değerlerine geri döner ve yaklaşık bu değerler etrafında 

salınmaya devam eder. 2,2 nm boyutlu nanotelin germe 

deformasyonu sırasında farklı germe oranları için PE-

gerinim eğrileri Şekil 3(c)’de ve farklı boyutlardaki 

nanotellerin 1x10
-3

 ps
-1

 germe oranı altındaki PE-gerinim 

eğrilerini Şekil 3(d)’de gösterilmiştir. Şekil 3(c)’deki 

PE-gerinim eğrilerinin davranışlarını da Şekil 3(a)’daki 

gibi dört bölgeye ayırarak tartışmak mümkündür. Genel 

olarak farklı germe oranları için elde edilen PE-gerinim 

eğrileri I., II. ve IV. bölgelerde benzer davranışsal 

hareketler gösterse de, boyun oluşumu sebebiyle III. 

bölgede germe oranına bağlı olarak düşüş davranışı 

sergilemektedir. Bütün germe oranlarındaki düşüşün 

sebebi, germe boyunca bu bölgedeki atomlar arası 

bağların kırılmasıyla açığa çıkan bağ enerjisi sebebiyle 

artan atomik hareketliliğin nanotelin düzenli kristal 

yapısını bozmasıdır. Bu davranış şöyle 

detaylandırılabilir: 3x10
-3

 ps
-1

, 2x10
-3

 ps
-1

 ve 1x10
-3

 ps
-1

 

germe oranları için PE’nin düşüş miktarları belli belirsiz 

veya daha yumuşak iken, germe oranındaki azalışa 

(3x10
-3

 ps
-1

’den 1x10
-4

 ps
-1

’ye) bağlı olarak PE ‘nin ani 

düşüş miktarı artmaktadır. 5x10
-4

 ps
-1

 ve 1x10
-4

 ps
-1

 

germe oranları için ise PE’deki düşüş miktarları çok 

daha belirgin ve keskin bir hal almaktadır. PE’deki 

keskin düşüşün sebebi, bu bölgede nanotelin boyun 

vermesi ve bunun bir neticesi olarak nanotelin boyunun 

hızlı bir şekilde incelmesi ve nihayetinde kırılmasıdır. 

Keskin düşüşlerinin aksine yumuşak düşüşler ise 

malzemenin boyun bölgesinin germe deformasyonuna 

karşı daha fazla dayanıklılık gösterip diğerlerine göre 

daha çok esneyerek kırılmasıyla açıklanabilir. Boyuta 

bağlı PE-gerinim ilişkisi aynı eğrinin yukarıda tartışılan 

germe oranına bağlılığına oldukça benzerdir: yine I., II. 

ve IV. bölgelerde çok belirgin bir farklılık 

gözlenmezken, III. bölgede ise farklılıklar gözlenmiştir. 

III. bölgedeki bu farklı davranışları şu şekilde açıklamak 

mümkün olabilir; eksik komşu sayısına sahip yüzey 

atomlarının PE’ye katkısının daha fazla olduğu ince 

nanotellerde PE değerindeki düşüş daha belirgin 

olmaktadır ve nanotel boyutunun artmasıyla PE’nin 

değerindeki düşme daha yumuşar. Bulk sistem için ise 

PE-gerinim eğrisi, kırılma olmadan belirli bir doygunluk 

seviyesi (lütfen Şekil 2(a)'ya bakınız) etrafında 

salınmaktadır. Genel olarak; germe deformasyonu 

sürecinde nanotelin boyutu arttıkça, nanotelin PE 

azalmış ve aynı germe koşulları altında bulk malzeme 

değerine doğru yaklaşmıştır.  

 

Germe deformasyonu sürecinde nanotellerde meydana 

gelen değişim, 0,1 K’de ve 1x10
-4

 ps
-1

 germe oranı 

altındaki 2,2 nm boyutlu nanotelin farklı gerinimlerdeki 

atomik konfigürasyonlarının anlık görüntülerinin 

verildiği Şekil 4(a)-(f)'den gözlenebilir. Germe işlemi 

öncesi uygulanan enerji minimizasyonu ve dengeleme 

sürecinden sonra atomların düzenli kafes noktalarına 

yerleştikleri Şekil 4(a)’da açıkça görülebilmektedir. 

Şekil 4(b)’deki nanotel görüntüsü 0,050 akma 

gerinimine (elastik deformasyon limiti) karşılık 

gelmektedir. Bu evrede, nanotelin boyunun uzamasına 

ve atomlar arası mesafenin artmasına rağmen malzemede 

kalıcı bir deformasyonun oluşmamaktadır. Şekil 4(c), 

plastik deformasyonun gözlendiği fakat nanotelin 

şeklinin bozulmadığı Şekil 3(a)’ da verilen II. bölgenin 

sınırında, gerilimin keskin düşüş yapmadan hemen 

önceki gerinim değerine karşılık gelen nanotel 

görüntüsüdür. Şekil 4(d)'de nanotelin ortasından 

incelmesi ve düzlemlerin birbiri üzerinden kaymasıyla 

boyun oluşmaktadır. Bu aşamada (%26) nanotel 

esnemeye başlar. Sistemin uzaması için gerekli gerilim, 



 

Tr. Doğa ve Fen Derg. Cilt 9, Sayı 2, Sayfa 24-34, 2020     Tr. J. Nature Sci. Volume 9, Issue 2, Page 24-34, 2020 
 

 

29 

boyun bölgesinin kesit alanının küçülmesi nedeniyle 

azalmıştır (lütfen Şekil 3(a)'ya bakınız). Gerilimin daha 

da artmasıyla, dislokasyonların artan yoğunluğunu 

yansıtan boyun incel mesi Şekil 4(e)'de görülmektedir. 

Şekil 4(f)’de nanotel % 2,46 esnedikten sonra, iki ayrı 

küme oluşturacak şekilde kırılmıştır. Ayrıca nanotelin 

boyun verdikten hemen sonra  

 

 

 
 

 
 

 
Şekil 3. Germe işlemi sırasında a) 1x10-4 ps-1 germe oranında 0,1 K’de 

2,2 nm nanotel için gerinime bağlı gerilim ve PE ilişkisi (elastik, 
plastik, boyun ve kırılma kısımları arası noktalı çizgi ile gösterilmiştir). 

b) Elastik geri kazanım: PE ve hacim gevşeme eğrileri. c) 2,2 nm 

boyutlu nanotelde PE-germe oranı ilişkisi ve d) 1x10-3 ps-1 germe 
oranında PE - boyut ilişkisi. 

 

 

      

(a) (b) (c) (d) (e) (f) 

Şekil 4. 0,1 K’de ve 1x10-4 ps-1 germe oranı altında 2,2 nm boyutlu 

nanotelin (a) 0, (b) 0,050, (c) 0,260, (d) 0,265, (e) 0,280 ve (f) 0,290 
gerinim değerlerindeki atomik konfigürasyonları. 
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kırılmaması nanotelin bu esnada esnediğini 

göstermektedir. Esneklik üç aşamalı bir döngüde 

açıklanabilir: birinci aşama, çoklu düzlemsel kaymalar 

anlamına gelen bir boyun oluşumu, sonra komşu 

atomlarının boyun bölgesine çekilmesiyle birlikte 

boynun incelmesi ve son olarak, plastik deformasyonun 

sonunda meydana gelen esnek kırılmadır.  

 

3.1. Germe Oranı Etkisi  

 

Germe oranının germe - gerinim ilişkisine etkisini 

anlayabilmek için 2,2 nm boyutlu nanotel için 0,1 K' de 

beş farklı germe oranı ile hesaplanan gerilim-gerinim 

eğrileri Şekil (5)’te bir arada gösterilmiştir. Bu eğriler 

sayesinde hem elastik hem de plastik bölgeler daha iyi 

tanımlanabilir veya anlaşılabilir. Gerilim - gerinim 

eğrileri boyun gerinimine kadar neredeyse üst üstedir. 

Germe oranının, nanotellerin mekanik özelliklerini 

özellikle elastik deformasyon bölgesinden sonra daha 

çok etkilediği görülmüştür. Şekil (5)' te verilen gerilim - 

gerinim eğrilerinden yararlanarak hesaplanan akma 

gerilimi ve gerinimi, maksimum gerilim, boyun ve 

kırılma gerinimi, esneklik ve Elastisite Modülü değerleri 

Tablo 4’te listelenmiştir. Elastisite Modülü, farklı germe 

oranlarında elastik bölgedeki gerilim – gerinim 

eğrilerinin eğimlerinin neredeyse aynı olmaları 

nedeniyle germe oranından bağımsızdır. Literatürdeki 

deneysel çalışmalar, nanoyapıların Elastisite Modül 

değerlerinin bulk sistemlerden daha farklı olduğunu 

rapor etmiştir [39–44]. Bu sonuçlara paralel olarak 

mevcut çalışmada da nanotellerin Elastisite Modül 

değerlerinin bulk sistemlerden daha düşük olduğu 

gözlenmiştir. Germe oranı düştükçe, PE’deki azalma 

nedeniyle akma gerinimi, akma ve maksimum gerilim 

azalmakta ve boyun gerinimi 0,254-0,265 arasında 

salınmaktadır. Plastik bölgenin boyun kısmında, germe 

oranı azaldıkça gerilimdeki düşüş daha keskin ve 

belirgin olmaktadır. Germe oranının azalmasıyla birlikte 

salınımlar azalır. Daha düşük germe oranı altındaki 

nanotellerde boyun ve kırılma kısmı arası daha kısa 

olmakta ve yavaş gerilen nanotelin esnekliğinin daha 

düşük olduğu görülmektedir: azalan germe oranı ile 

nanotelde daha erken kırılma gözlenir.  

 

 
Şekil 5. 0,1 K’de 2,2 nm boyutlu nanotelin farklı germe oranları 
altındaki gerilim-gerinim eğrileri. 

 

 

 

3.2. Boyut Etkisi  

 

CuTi nanotellerinde boyuta bağlı deformasyon 

mekanizması hakkında yorum yapabilmek için 0,1 K’de 

ve 1x10
-3

 ps
-1

 germe oranı altındaki farklı nanotellerin 

gerilim-gerinim eğrileri Şekil (6)’da bir arada verilmiştir. 

Şekle bulk sisteme ait hesaplama sonuçları da 

karşılaştırma amacıyla dâhil edilmiştir. Bütün 

nanotellerin gerilim-gerinim eğrilerinde belirgin bir ana 

pik gözlenirken, bulk sistem için ana pikten sonra dört 

tane daha belirgin pik görülmektedir. Nanoteller farklı 

kesit büyüklüklerine sahip olmalarına rağmen gerilim - 

gerinim eğrilerinin davranışları küçük farklılıklar dışında 

birbirlerine oldukça benzerdir. Bunların içinde en küçük 

boyuta sahip olan 1,2 nm kesit uzunluklu nanoteldeki 

yüzey etkilerinin diğer nanotellere oranla baskın 

olmasından dolayı daha fazla dalgalanmalar olmaktadır. 

Aynı nanotelin gerilim-gerinim eğrisinde boyun 

geriniminden önce görülen küçük bir omuz, en ince 

nanotelde daha fazla dislokasyon meydana geldiğini 

gösterir. Bunun bir sonucu olarak nanotel daha az esner 

ve daha erken kırılır. Daha büyük boyutlu nanoteller, 

daha fazla plastik deformasyona ve esnekliğe sahiptir: 

daha büyük kesit alanı, dislokasyonların hareketini 

engelleyen dinamik dalga etkisi veya fonon sürüklemesi 

nedeniyle daha az istatistiksel salınım genliğine sebep 

olur [45]. Sonuçlar, nanotelin boyutunun artması ile 

malzemenin esnekliğinin de arttığını göstermektedir. Bu 

durum akma ve maksimum gerilimin düşmesiyle 

nanotelin daha yumuşak ve esnek olacağı kavramını 

destekler. 

 

 
Şekil 6. 0,1 K ve 1x10-3 ps-1 germe oranı altında farklı boyutlardaki 

nanotellerin ve bulk sistemin gerilim-gerinim eğrileri. 

 

Şekil (6)'da farklı boyutlardaki nanoteller için verilen 

eğrilerden elde edilen akma gerilimi ve gerinimi, boyun 

ve kırılma gerinimi, maksimum gerilim, esneklik 

değerleri ve Bulk sistemin ilgili değerleri Tablo 5'te 

listelenmiştir. Bunların dışında tabloda, germe işlemi 

öncesi gerilimi olarak alınan başlangıç gerilim değerleri 

de sunulmuştur. Başlangıç gerilimi, yüzey atomlarından 

kaynaklanan yüzey gerilimi ve dengedeki çekirdekten 

gelen gerilimden oluşur. Dengelenmiş nanoteldeki 

bozulan simetriden doğan yüzey geriliminden dolayı 

germe öncesi başlangıç gerilimi sıfır değildir. Kalın 

nanotellere oranla daha fazla kopuk bağlara, yüksek 

yüzey/iç hacim atom sayısı oranına ve doğal olarak da 

eksik komşu atom sayısına sahip olan daha küçük 

boyutlu nanotellerde yüzey gerilimi daha baskındır ve 
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başlangıç geriliminin değerini belirler. Boyutun artması 

ile birlikte başlangıç gerilimi, hiçbir yüzey ve kusura 

sahip olmayan bulk sınırına azalarak yaklaşır. İnce 

nanotellerin kısıtlı aktivasyon hacmi içinde kusur 

çekirdeklenmesi için gereken olası konum sayısının daha 

az olması [46] sebebiyle nanoteldeki akma gerilimi 

başlangıç gerilimi, boşluk ve dislokasyon 

çekirdeklenmesi ile bağlantılı olan boyut etkileri ile 

ilişkilendirilebilir [47–49]. Deformasyonu başlatmak için 

gereken dış gerilim, nanotelin başlangıç geriliminden 

büyük olmalıdır. Boyut arttıkça akma gerilimi, aynı 

başlangıç gerilimi gibi azalarak bulk limitine yaklaşır. 

Daha yüksek başlangıç gerilimine sahip olan ve daha 

yüksek PE’li ince nanoteller, kalın nanotellere göre daha 

fazla akma gerilimine sahiptir. Elde edilen sonuçlara 

göre akma geriliminin boyuta bağlı davranışı, deneysel 

verilerle [50,51] doğrulanan Hall-Petch ilişkisi [52] ile 

tutarlıdır. Yüzey gibi hiçbir kusuru olmayan bulk 

malzeme, dislokasyon olmadan 1,7062 GPa akma 

gerilimi ve 0,0760 akma gerinimine kadar elastik 

davranışını korur. 

 

 

 

Tablo 4. 0,1 K’de 2,2 nm boyutlu nanotel için farklı germe oranları altında hesaplanan bazı mekanik özellikler. 

Germe 

Oranı 

Akma 

Gerinimi 

Akma 

Gerilimi  

(GPa) 

Maksimum 

Gerilim  

(GPa) 

Boyun 

Gerinimi 

Kırılma 

Gerinimi 

Esneklik  

(%) 

Elastisite 

Modülü 

(GPa) 

3x10-3 0,0631 2,7698 4,6475 0,2644 0,8900 62,5600 28,1156 

2x10-3 0,0537 2,6607 4,6070 0,2566 0,8800 62,3400 28,6571 
1x10-3 0,0535 2,6489 4,5922 0,2537 0,5300 27,6300 27,7388 

5x10-4 0,0524 2,6389 4,5926 0,2542 0,4900 23,5800 27,9100 

1x10-4 0,0500 2,5965 4,5720 0,2654 0,2900 2,4600 27,9187 

 
Tablo 5. 0,1 K’de ve 1x10-3 ps-1’de farklı boyutlardaki nanotellerin ve bulk sistemin mekanik özellikleri 

Boyut 

Başlangıç 

Gerilimi 

(GPa) 

Akma 

Gerinimi 

Akma 

Gerilimi  

(GPa) 

Maksimum 

Gerilim  

(GPa) 

Boyun 

Gerinimi 

Kırılma 

Gerinimi 

Esneklik 

(%) 

Bulk -1,8559 0,0760 1,7062 5,9865 0,3458 - - 

1,2 nm 2,9973 0,0279 3,5922 5,9801 0,2837 0,4500 16,6300 

2,2 nm 1,1920 0,0535 2,6489 4,5922 0,2537 0,5300 27,6300 

3,4 nm 0,4003 0,0670 2,2106 4,2434 0,2708 0,6500 37,9200 

4,3 nm 0,1163 0,0683 2,0317 4,0939 0,2642 0,6800 41,5800 

5,2 nm -0,0912 0,0696 1,9311 3,8618 0,2409 0,7500 50,9100 

6,2 nm -0,1589 0,0716 1,8798 3,5539 0,2226 0,8100 58,7400 

7,7 nm -0,3009 0,0716 1,8205 3,1979 0,2178 0,8600 64,2200 

9,3 nm -0,3708 0,0705 1,7935 2,9250 0,1900 - - 

10,8 nm -0,3818 0,0700 1,7899 2,6608 0,1609 - - 

12,4 nm -0,4525 0,0702 1,7863 2,2705 0,1124 - - 

 
 

Bulk malzemenin elastik davranışı nanoteller ile 

kıyaslandığında çok daha uzun sürmektedir. Akma 

geriniminin boyuta bağlı davranışı, PE’nin boyuta bağlı 

davranışı ile benzerdir (lütfen Şekil 3(d)’ye bakınız). 

Silindirik bir nanotelin kristalografik doğrultuda kararlı 

yüzeyleri olmamasına rağmen, B11 kristal yapısında 

kurulan CuTi nanotelleri belirli kristalografik 

doğrultularda kararlı yüzeylere sahiptir. Boyut arttıkça 

nanotel yüzeyinde bulunan atom sayısı da artar ve yüzey 

enerjisindeki istatistiksel dalgalanmalar azalarak daha 

kararlı yüzey oluşur. Bunun sonucu olarak akma 

gerinimi artararak bulk limitine ulaşır. İnce nanoteller 

yüksek PE ve başlangıç gerilimine sahip olduklarından 

kalın nanotellere göre daha yüksek maksimum gerilime 

sahiptir ve daha geç boyun verirler. Kalın nanotellerin 

enine kesit alanı büyük olduğu için elastik ve plastik 

deformasyona daha fazla dayanırlar ve böylece boyut 

arttıkça esneklik ve kırılma gerinimi artarak bulk 

limitine doğru yaklaşır. Öyle ki 9 nm ‘den daha kalın 

nanotellerde kırılma gözlenmemiştir. 

 

Şekil 7’de Elastisite Modülünün boyuta bağlılığı, 

doğrusal elastik mekanik davranış varsayımı ile 

hesaplanarak gösterilmektedir. Şekil 7 yüzey etkilerinin 

baskınlığına göre üç bölgeye ayrılmıştır: 1,2 nm ’den 4,3 

nm ’ye kadar geçerli I. bölgede bir sınır değere ulaşacak 

şekilde hızlı artış gözlenmektedir. Bu artış gerilim-

gerinim eğrisinin elastik bölgedeki davranışından da 

açıkça görülebilir. Nanotelin yüzey alanının tüm 

hacmine oranının büyük olduğu bu bölgede yüzey 

etkilerinin baskınlığı net bir şekilde görülebilmektedir. 

Yüzey gerilimi ve nanotelin çekirdek kısmındaki 

gerilimin dengeli olduğu 4,3-7,7 nm arasındaki II. 

bölgede Elastisite Modül değeri ortalama ~34 GPa 

civarındadır. Son olarak III. bölgede nanotelin çekirdek 

kısmındaki iç gerilim baskın olup kesit uzunluğunun 

12,4 nm’ye kadar artmasıyla birlikte Elastisite Modülü 

aşamalı bir şekilde artarak bulk limitine doğru 

yaklaşmaktadır. Mevcut çalışmada CuTi nanotellerinin 

Elastisite Modüllerinin boyuta bağlı davranışı ile ilgili 

sonuçlar ve gözlemler, daha önceki yıllarda farklı 

araştırmacılar tarafından Cu [10], TiO2 [53] ve Cu-Ag 

[54] nanotelleri için rapor edilen sonuçlar ile benzerdir. 
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Şekil 7. 0,1 K’de ve 1x10-3 ps-1 germe oranı altında farklı boyutlardaki 

nanoteller ve Bulk sistem için Elastisite Modül değerlerinin değişimi. 

 

4. SONUÇ 

 

Mevcut çalışmada, B11 tipi kristal yapıda oluşturulan 

CuTi nanotellerinin germe oranı ve boyuta bağlı 

mekanik özelliklerini araştırmak için GAM potansiyeli 

ile birlikte klasik MD benzetimleri kullanılmış ve elde 

edilen sonuçların ayrıntılı bir analizi sunulmuştur. 

Germe oranı ve boyut parametrelerinin CuTi 

nanotellerinin mekanik özellikleri üzerine etkisi, germe 

deformasyonu boyunca sistemin enerji değişimi ile 

ilişkilendirilmiştir. Öne çıkan sonuçlar aşağıda 

sıralanmıştır: 

1. Germe oranı etkisi: yüksek germe oranları için, 

momentum kaynaklı bozukluklardan dolayı 

zayıflamış olan kristal yapılarda PE artışına 

bağlı olarak akma ve maksimum gerilim 

değerleri de artmaktadır. Germe oranındaki 

artışla nanotel daha erken plastik bölgeye 

geçmekte ve daha az plastik deformasyona 

uğramaktadır. Bunun sonucu olarak nanotel 

daha az esneyip çok daha erken kırılmaktadır. 

Ayrıca, lineer fit eğrisinden ortaya çıkan 

tutarsızlıklar göz ardı edildiğinde, Elastisite 

Modülü 'nün germe oranından bağımsız olduğu 

izlenmiştir. 

2. Boyut etkisi: Bozuk bağ yapısına sahip ve 

komşu atomları eksik olan yüzey atomlarının 

daha küçük boyutlu nanotellerde etkin bir role 

sahip olduğu gözlenmiştir. Büyük boyutlu 

nanoteller ise dislokasyonların hareketi 

nedeniyle daha az istatistiksel salınım genliğine 

sahiptirler. Ayrıca, daha yüksek PE, başlangıç 

gerilimine ve yüzey gerilimine sahip olan ince 

nanotellerin daha yüksek akma ve maksimum 

gerilim değerlerine sahip olduğu görülmüştür. 

Nanotellerdeki boyut artışı ile birlikte başlangıç 

gerilimi, akma gerinimi ve gerilimi ve Elastisite 

Modülü değerlerinin aşamalı bir şekilde artarak 

bulk sınır değerlerine doğru yaklaştığı 

gözlenmiştir. 

 

MD benzetimlerimizin analizlerinden çıkarılan sonuç, 

düşük germe oranı, küçük boyutlu CuTi nanotellerin 

plastik deformasyon süresini ve esnekliğini (sünekliğini) 

azalttığı yönündedir. Mevcut bulgular, küçük boyutlu 

CuTi nanoteller üzerine düşük germe oranlarının 

malzeme mühendisliğinde istenen mekanik özelliği elde 

etmek için kullanılabileceğini göstermektedir. 
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